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72,7]1配位 し,末端水素 と架橋水素 との間で水素交換 をお こす理 由 を (BH4)Mn(CO)4お よび
(BH4)Cu(PH3)2をモデルとする非経験的分子軌道計算と軌道相互作用により明らかにした｡
3)反応剤の軌道と相互作用する基質分子の軌道を被占軌道あるいは空軌道空間へ射影することにより,
反応中心の局所的電子供与能と電子受容能を見積もることを可能にし,従来の理論ではとり扱いが困難で
あった大きな分子の反応性の違いや遷移金属錯体の触媒作用などが議論できる新しい理論指数を提案した｡
4)リチウムカチオンとクラウンエーテルからなる系について局在化 した軌道対の方法を用いて理論的に
解析 し,その相互作用の特徴を明らかにした｡
以上,要するに本論文は,有機反応剤あるいは触媒として有用な有機金属化合物の構造とその反応経路
を解析する方法を示し,反応性を予測する新しい指数を提案したもので,学術上,実際上寄与するところ
が少なくない｡よって,本論文は博士 (工学)の学位論文として価値あるものと認める｡ また,平成9年
2月21日,論文内容とそれに関連した事項について試問を行った結果,合格と認めた｡
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